




























エネルギー授受に関与する互いに正準共役な新しい力学変数 s と ps と、その質量に相当す
る量 MT を導入した、
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図 1: 相図
というハミルトニアンで記述される正準力学
系をいう。これにより、系の温度が目標温度
Tex に拘束される。
相転移点の判定には、熱力学的性質である
比熱のほか、輸送係数である自己拡散係数と
熱伝導度の特異的な振る舞いを用いる。ここ
で、これらの輸送係数は揺動散逸定理により
平衡状態におけるゆらぎとして表現できるの
で、MD計算のデータからこれらを数値的に
求められる。
温度と密度を変化させることにより、自己
拡散係数から固液相転移点を、熱伝導度と比
熱から気液相転移点が求められ、それらの結
果を総合して相図が作成される。（図1）また、
２体分布関数の計算により、固相の結晶構造が六方最密格子（hcp)になっていることがわか
る。以上から、ポテンシャル (1)は気体・液体・固体の３相を有する系であると結論できる。
